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博士論文題目	 
Numerical studies of edge states in hydrogen terminated silicene ribbons 
(シリセンリボンの水素終端とエッジ状態の数値的研究) 
 
	 本論文は、ケイ素原子が座屈した蜂の巣格子を形成した２次元物質であるシリセンにおいて、系
に境界が存在する場合に境界近傍に出現する局在状態（エッジ状態）の物理的性質及びその起源を
境界での水素終端の効果も含めて理論的に明らかにしたものである。 
 
	 シリセンは 1994 年に武田、白石らが行った第一原理計算により初めてその存在が予言されたも
のであり、同時に電子構造においてフェルミ準位近傍に線形分散としてのディラック分散が現れる
ことが示された[1]。近年、銀[2-4]や二ホウ化ジルコニウム[5]およびイリジウム[6]基盤上でシリセ
ンが実際に合成されたことを契機としてシリセンはディラック電子系が実現する新物質の一つと
して注目を集め活発に研究されている。 
	 シリセン等、２次元ディラック電子系の典型例は炭素原子が蜂の巣格子を形成したグラフェンで
ある。グラフェンの電子構造はフェルミ準位近傍に線形のバンド分散が存在し、その特異な性質に
よりグラフェン中の電子では有効質量近似が破綻し、グラフェン中の電子はディラック方程式に従
う質量を持たない相対論的な粒子として振る舞う。また藤田らの研究以来リボン形状のグラフェン
においては、リボンの端の形状を反映してフェルミ準位近傍に特異なエッジ状態が現れる場合があ
ることが知られている[7,8]。これはバルクの性質を反映して特徴的なエッジ状態が存在するという
バルク-エッジ対応[9]のディラック電子系における典型例と考えられている。このバルク-エッジ対
応の観点から考えるとシリセンもグラフェンと同様な蜂の巣格子を形成し、電子構造に線形分散を
持つことからグラフェンと似たエッジ状態を持つことが予想される。 
	 しかしながら、これまで基盤上で合成されたシリセンは基盤との相互作用が強いために、結晶構
造に超周期構造が現れ、フェルミ準位においてエネルギーギャップが開き電子構造に線形分散は出
現しないことが走査型トンネル電子顕微鏡並びに角度分解光電子分光などの実験で確認されてい
る[10]。その一方で線形分散が出現し得る基盤物質の候補も理論的に示唆されており、六方晶窒化
ホウ素や水素終端されたケイ素(111)表面がその有力な候補とされている[11]。よって将来、合成技
術の発展により電子構造に線形分散が出現するシリセンが合成され、ディラック電子系の物理がシ
リセンで顕在化することが強く期待されている。 
	 グラフェン中の炭素原子ではπ軌道とσ軌道が直交する sp2混成軌道を形成する。よってグラフ
ェンにおいてはσ電子のみが結合に寄与し、π電子は遍歴的となる。さらにグラフェンリボンでは
境界に位置する炭素原子の他の炭素原子との結合に使われていないσ電子は水素と結合すること
により終端されるので、フェルミエネルギー近傍ではπ電子のみが主要な状態となり、電子構造に
ディラックコーンを形成する。その一方でケイ素原子は sp3混成軌道を形成する傾向が強く、シリ
センリボンの境界での水素終端に関しても多様な可能性があり、それは同時にエッジ状態にも大き
な影響があると考えられる。 
	 以上を研究の背景として本論文ではディラックコーンが存在するシリセンを研究対象としこの
シリセンリボンのエッジ状態をディラック電子系の典型物質であるグラフェンとの比較を行い、ま
た水素終端の効果も含めてその物理的起源を解明することを目的とする。そのために本論文では模
型として多軌道タイトバインディング模型を用いて理論的研究を行った。シリセンは座屈した蜂の
巣格子を形成することからグラフェンとは異なりπ軌道とσ軌道とが明確に分離できず単一軌道
による議論ではその個性を議論することはできない。よってシリセン固有の電子状態、特にシリセ
ンの境界における水素終端の効果を議論する上では多軌道の効果は本質的に重要である。 
	 具体的には蜂の巣格子上の多軌道タイトバインディング模型によって、境界のある系の電子状態
を数値的に求めクラフェンとの比較を行い詳しく解析を行った。その際に複数の水素終端の場合を
考慮し zigzag	 端のシリセンリボンにおけるエッジ状態の性質を議論した。数値計算の結果、zigzag
端シリセンリボンの両端に１原子ずつ水素を結合させた場合のエネルギースペクトルでは、フェル
ミ準位近傍に zigzag 端グラフェンリボンの場合のエッジ状態と同様のエッジ状態が出現すること
を明らかにした。さらに両端に２原子ずつ水素を終端させた系のエネルギースペクトルでは、フェ
ルミ準位近傍に Klein 端グラフェンリボンとよく似たエッジ状態が得られた。更にリボンの一方の
端では 2 原子の水素を終端させ、もう一方の端では 1 原子の水素を終端させた場合のシリセンリボ
ンのエッジ状態は、端に Klein 端と zigzag 端を持つグラフェンリボンに出現するエッジ状態と同
様に、フェルミ準位近傍に波数空間全域にわたり平坦なバンドを持つエッジ状態が得られた。この
結果は第一原理計算で計算されたエネルギーバンドの結果と整合的である[12]。	 
	 本論文ではさらに得られたエッジ状態の物理的な起源を考察する為に現実的なシリセンリボン
の模型からカイラル対称な模型への断熱変形を考え、その過程におけるエッジ状態の振る舞いを検
討した。その結果、水素終端した時のエッジ状態はカイラル対称な模型におけるエッジ状態に断熱
的につながるという結論に至った。ただし、終端していない系では単純な議論は成立しないことが
明らかとなった。更に波数空間におけるバルクのエネルギー固有状態から定義されるベリー位相
(ザック位相)[13,14]を同様の断熱変形を考慮して数値的に計算し、エッジ状態の振る舞いをトポ
ロジカルな観点から検討した。これより対称性に守られたベリー位相のシリセンのエッジ状態に関
する意義を確立した。	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